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いる。x と y の値を変化させて CsxWO3-yを合成し、格子定数の変化を a 軸長と c 軸長の平面図にプロットした
ところ、直線上に載ることがわかった。Cs量あるいは酸素欠陥量の増加によりa軸長は収縮し、c軸長は伸張す































































とを示し、ナノ微粒子として分散させたときの光学特性を予測する方法を提示した。LaB6 および Cs0.33WO3 の
ような日射遮蔽材料の探索にはかなりの実験的負荷が払われてきたが、計算科学により理想的な日射遮蔽材料を
探索することを可能にした。このことは、日射遮蔽材料の分野だけでなく、エレクトロクロミック材料やフォト
クロミック材料などの光制御材料の分野にとっても重要な知見である。さらに、従来、計算科学の対象としては
あまり考慮されていなかった耐候性について、第一原理分子動力学と電位-pH図を用いて解析する方法を提示し
た。この手法は、日射遮蔽材料の分野に限らず工業的に重要な耐候性を改善する道筋を示した点で非常に重要で
ある。本研究の成果をもとに、計算科学による高い可視光透明性、高い近赤外光吸収性能、および優れた耐候性
を有する材料の設計が期待される。 
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